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A molecule, n-butane should be expected to have a C2v symmetry for a rigid
structure, even when it has the highest symmetry. However the obtained vibrational
spectra seem to be explained on the basis of a non-rigid D3d symmetry for n-butane.
In addition, the non-rigid structure for n-butane is strongly supported by the proton
NMR spectrum.
A molecule, iso-butane seems to have a non-rigid C3v structure on the basis of the
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2　100MHz　HI　NMR　spectra　of（CH3）3CBr，（CH3）3CH，
　　　　　　　CH3－CH2－CH2－CH3　and　CH3－S－S－CH3
τ（ppm）
72 浜田圭之助・森下浩史
（4880A）使用のJEOL　JRs－s1B分光器を用いて液体試料を測定した。ただしiso一ブタγは低
沸点物質であるので，低温セルを使用し一78℃で測定した。赤外スペクトルはすべて気体試料
で，Shimadzu　IR－450型分光器（光学物質，KRS－5）を用いて測定した。NMRはJEOL
JNM　PS－100型分光器で測定した。
　図1はラマンおよび赤外スペクトルを示す。また図2はプ・トンのNMRスペクトルを示す。
n一ブタソの振動スベクトルはCH2基に由来するバソドを除けば，CH3－S－S－CH3のものに非常
に良く似ている。NMRスペクトルはCH3－Se－Se－CH3のものは唯1本のシグナルしか示さ
ないが，CH3－CH2－CH2－CH3の場合！44β6タイプのバンドを示している。いずれにしても直
線形の分子内回転を伴うnon－rigid　D3d構造に基づき，最も妥当な説明が得られる。
　n一ブタソおよびiso一ブタンの振動スペクトルは，前者がCH2基に由来するバソドを除き，
ラマン・赤外の交互禁制が成立するのに対して，後者ではラマン・赤外の一致が見られる。こ
のことはそれぞれD34とC3，の特徴を示していることになる。したがってn一ブタソとiso一ブ
タンの構造が全く異なることを如実に表わしている。
　プ・トソNMRは（CH3）3CBrは唯1本のシグナルを示しており，CH：3基の分子内回転を
考えてはじめて説明できる。（CH3）3CHの場合，CH3のHとC－HのRとのカップリングに
より，前者は2本後者は10本に分裂しているが，その間隔は等しい。このことは分子内回転に
より，　（CH3）3のHとCHのHとがすべて等価であることに他ならない。
　ラマソ分光器は文部省科学研究費補助金によるものである。またNMR測定は本学薬学部の
分光器によるものである。関係当局に深く感謝の意を表わすものである。
